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(C>0, α≧0, n>3, γ-0+)
(1-1)
それによると,金属,非金属の物理的性質の質的な相違注1)紘, このモデルの範囲内
で,前者 (n=5)は後者 (n=15)に比 してコア-が著しくソフトであることによって
いる｡この結果は,融解温度 Tmと融解体積 Vmの間の関係 (いわゆるKrant-Kennedy


















虹 J-48†(千) -(丁目 (1-2)
がよいとされている｡又最近金属についても,電子-イオン間の相互作用を摂動的に取
り扱い,擬ポテンシァル 6)(モデルポテンシァル)を用いて,イオン-イオン間に働 く
有効イオンーイオン対ポテンシァ ル ¢pが求められ,それに基づいた金属 (Na)の融解
理論もっくられている｡7)
-ところで(1-1)は互 -Jとも¢pとも対ポテンシア′レそのままの形はあまりよく似













となるOここで, ∑ は i(referenceparticle) を除く全ての粒子 jについて和
j(≒i)
をとることを意味する｡又dは最近接原子間距離,Cnは結晶構造とnの値による定数,
射 ま Ⅴ-d呂/射 こより定義される定数である｡同様に¢L-J,¢pから,WL-J,Wp
をっくると,















自身の微分も考慮 しなければならない｡しかしここでは,それを無視 した｡ (-これは
iterationprocessの第1段階で切ったことに相当する｡)
このように,一般の与えられた相互作用をもっ系のマクロな性質を理想三相モデルで



























































となる｡この内最も興味の&,るパラメーター nについて少 し詳 しく論ずる｡ (2-9)
の nの値をⅩ(-d/0)の関数 としてプロットすると第 1図のようになる｡図中に示さ





Ⅹ1 1 Ⅹo x
















ァル )として取 り扱 う方法が成功を納めているようである｡それによると,摂動論の2
次まで考慮すると, (電子 )+(イオン)系の全エネルギー Wpは(-原子当 り)
wp-zu｡l+昔Z紬 )+uMa｡十 uBS (3-1)
となる｡ただしZは価竜で, uelは1電子当りの電子ガスのエネルギーであって,ここ
2.21
では, Nozieres-Pinesの公式 ue1-- 一 旦919二(o･115-0･031伽 rs)
r㌔ rs
を用いた｡但 しrsは数密度 β(-昔 ),価電Zを用いて,号 r㌔-(βZ)~1によ-て
定義されている｡又 uMad,uBSはそれぞれMadelungエネルギー,バンド･エネル
ギーといわれているものであって次式で定義される｡
uMad一 誌 q罠. 諾 島 etq'(Ri-Rj)
(3-2)
q2
























w o-zuel+ 言 zp(0,･‡ 真 ｡浅 †去 - 1I lvi(d 12 (3-8)
ws-uMad+去q罠.#V†去-1= vi,q,l2i- 'q o'Ri-Rj)(3-ら)≒j
と選んでいる｡一方Hasegawa-Watabeは (3-9)のqについての和をq-0も含め
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るよう にWsを定義 し,その結果
wo-zuel.言 zp(o)+‡ a .諾 †志 → = vi(q,.2
-等 qpin.[筈 +意 †去-1= vi(引 2 ] (3-10)










































である｡ (3-5)の rcとして第 1表の値20)を用い,又 紬 )としては (3-4), (3-
5)から得られる関係P(o)-4万ZrC2を用いないで, AshcroftandLangreth20)の
行ったように, stability条件 (p-0)から決めた値を用いた｡以上の事 を凧いて,












対 しては, ソフ トであることを示 して
いる｡ (Ⅰの方が, ,Lの値は若干大き
いが,ここで取 り扱った近似の程度か












n 読 (Ry X (a.u.)3) CCn(Ryx(a.u.)n)
rs(a.u.)P(kbar) i. 正 Ⅰ 廿 Ⅰ 甘
3.93 0 4.5 6.74. 1.38996 4.109574 0.9514×1032.154×104
3.77 9.8 4.3, 5.9よ 1.6698 5 4.28871 0.7943 0.611.4
3.62 25.4 4.15 ･5.36 . 1.994772 4.50937_5 0.6895 0.2667
3.46 50.0 4.33 4.95. 2.336686 4.773286 0.6262 0.1542
表 3 K
n a…(RyX(a._u.,守 CCn(甲yX(a.甲.)n)A
rs(a.u.) P(kbar) Ⅰ I I R Ⅰ 丑
4.86 0 5.3 9.64, 0.66041~5. 5.899-ら08 0.710㌔1040.1573×108
i4.66∴ 4.61 5.0 7.8 0.970214.0 6.088■743. 0.4521 0.434㌔106
4.28 24.0 ど巨 6i■ 5.94 1.680ll.2 6.615~448 ;0.2492 ×1050.1658





rs(a-.u.) P(kbar) Ⅰ. Ⅱ I_Ⅰ 廿 Ⅰ ･.Ⅱ.
5.20 0 5.2 7.37 2.41917.5 8.820910 1.345×1-045.79㌔105
4.99 ･4.75 4.93 6.46 2.93515.8 9.190730 0ー8549 1.024
4.ウ8 12.5 4､.67 -5.8 3.62914. 9.6835 4 0.5675 0.2983
4二57 25.1 4.4 5.24 4.57412. 10.34-4.09. 0_.3963 0.1200
表5 Cs
n a…(RyX(a.u.)チ)-CCn(RyX(a.u.)n)-
･rs(a｣u.) P(kbar) Ⅰ 廿 Ⅰ I Ⅰ 甘
5.625 0- 5.3 7.44 2.-9340.8｣ 10.915 2.85㌔1041.274×106
5.4-0 3.92 5.03 6.5 3.66018.7 ll.418 0 1.586 0.1896
5.175 10.4 4.74 ■5.8 4.55417.0 12.05644 0.9804 0.05180





rs(a;-u.)P(kbar) Ⅰ 甘 Ⅰ Ⅱ ド ∬
2.31 0 9.9 8.9 -0.762516.2 8.455L71° 0.9446×1060.284㌔ 106
2.30 6.96 9.9 8.87 -0.7782_16.0 8.441700 0.9124 0.2662
表7 AB
rs(a.u.)P(kbar.) Ⅰ 丑 Ⅰ ∬~ I ._甘
2.074 0 -14.8 18.7 -4.07239.ら 14.54213 1.516×10~130.9296×1012
2.057 14.1 -16.1･18.1 -4.10239. 14,5020.4 0.1804 0.3245






Irs(a.-u.)!P(kbar)1 Ⅰ .甘 Ⅰ Ⅱ _Ⅰ 亜~
i2.30 o -0.123 Ii-l.54｢1.70!122 24.39837 0.4513 -0.01220
2.29 3.7 -0.152 -1.79i-ll.57120 24.37825 0.4187 0.009983
2.285 7.5.-0._183 -1.885 -ll.61119 24.35811 0.3866 0.008058













は他のパラメーターに比べて rsの値による依存が強い｡C-8Unとかけ, n の値に非
常に敏感である為である｡)しかしAD,Pbに対 しては適当な理想三相モデルは存在 し
ない｡これらの結論は,我々が不活性ガス及び金属の実測値を用いて解析 して得られた
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表 9 基底エネルギーと圧縮率 (p-0)の計算値と実験値の比較
-(Ry/ion) (KBar)
Wp 実験値a) ･Bp -実験値b)
Na -0.463 -0.460 63P.5 64.1
氏 -0.383 -0.390 29.1_ 28.6
Rb 一0.359 -0.366 29.4 -
Cs -0.336 -0.345 24.0 1
Zn -1.857 -2.10 542 588
AD T4.01 -4.14 536 714
Pbt -6.48 -7.16 321 l 435
a) From table甘ofRef.(20)
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図 7
本研究に際して,有意義な議論をして下さいました松田先生に深く感謝致します｡又
計算機プログラムの一部をお貸し下さいました小川泰氏にお礼申し上げます.
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